







Numerical Analysis on the Lattice Vibrations of Porous Si 
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Numerical analysis on the lattice vibration of porous Si have been performed. 
Two significant models on the light emission mechanisms of porous Si films， the 
quantum size effect and the quantum sponge models， have been analyzed by a 
new numerical method which is based on mechanical resonance to extract pure 
vibrational eigenmodels for very large systems. The simulation results indicate 
that the lattice vibrations in the quantum sponge model show the remarkably 
different properties due to the random structures from the quantum size effect 
model such as the spatial localizations of the lattice vibrations. Difference of the 
temperature dependence of heat capacitance calculated from the phonon density 













































• SI atom (total 316) 
H atom (total 80) 
子 100個が， IOX 10の単純正方格子に配列している構造 図1.Si微粒子モデル
































円二九伊ICOS(O/) ( 1 ) 
を加える。ここで， Foは定数で， Mlは原子の質量 ctlはOから 2π までのランダムな値である。系
に周波数Qの強制力を加えてから，時間 t経過後，系の全エネルギーEは，外部から加えた力の振動数
Q及びQ近傍における系の固有振動数ωAを用いて，
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( 2) 
と表すことができる。ここで， el(λ)は固有モードλに対するモードパターンを表している。また， (2) 
式右辺において(1 )式から，
[…J K14pcowl川(3 ) 
である。ここで， ( 3)式右辺のφlについてとりうることが可能なすべての値で平均し，またモード
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振動数Q近傍のわずかな固有モードのみが励起されるような十分に長い時間T経過後. ( 5 )式は次
式のように 8関数で近似でき，強制振動された系のエネルギーはQにおけるフォノンの状態密度と関係
づけられる。









強制振動子法を用いた場合，必要なメモリは原子数 N に対して N のオーダーである。つまり，
32Mbyteのメモリで数 100万個程度の原子を含む系を 表1.解析に用いた定数
扱うことが可能である。これは，本研究で扱う複雑かっ
水素原子の質量 1.66 X 10-27 (kg) 
原子数の多い系の解析の場合に大変有効である。
Si原子の質量 46.62 X 10-27 (kg) 
本研究の解析に用いた原子の質量及び各原子を結ふ




















































































方格子結晶の DOSと非常に良く一致していることがわかる。さらに， Si微粒子 1個に対する状態密度
の解析結果を図8に示す。図8に示したように， Si微粒子1個の DOSは 2次元 Si完全正方格子結
晶における DOSをほぼ再現していることが分かる。以上の結果から，今考えている Si微粒子の大き
さでは， Si微粒子 1個の内部に含まれる Si原子により 2次元Si完全正方格子結晶の DOSの形状をほ
ぼ再現し， Si微粒子同士の配列の仕方に大きく依存しないDOS形状を有していることが分かつた。
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